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Аннотация Ключевые слова 
Исследованы спектры квазиупругого рассеяния 
света при температуре 296 K в образцах ниобата 
лития различной степени несовершенства, опре-
деляемой по акустической добротности. Проведен 
количественный анализ спектров в диапазоне 
значений частоты 0…70 см–1 для образцов с раз-
личным значением добротности в модели, учиты-
вающей связь низкочастотной оптической моды 
A1(TO)-типа симметрии с акустической плотно-
стью состояний, проявляющейся в спектре в ре-
зультате нарушения правил отбора по волновому 
вектору в кристалле с дефектами стехиометрии. 
Результаты, полученные при сопоставлении мо-
дельных расчетов, с экспериментальными данны-
ми, позволяют сделать вывод о существенном 
вкладе дефектов стехиометрии в интенсивность 
квазиупругого рассеяния света конгруэнтными 
кристаллами ниобата лития 

Дислокации, акустическая 
добротность, комбинацион-
ное рассеяние света, ниобат 
лития, стехиометрия 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Поступила 17.04.2018 
© Автор(ы), 2019 

 
Введение. Сегнетоэлектрические кристаллы ниобата лития широко при-
меняют в нелинейной оптике, акусто- и оптоэлектронике в качестве преоб-
разователей частоты лазерного и широкополосного излучения, амплитуд-
но-фазовых модуляторов и дефлекторов световых пучков, акустооптиче-
ских преобразователей и фильтров. Разработка новых оптических 
устройств и развитие технологий направленного изменения свойств мате-
риалов стимулируют исследования по созданию материалов на основе нио-
бата лития с его уникальным набором физических свойств, но обладающих 
значительно большей стабильностью работы, устойчивостью к оптическо-
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му искажению и тем самым расширенной областью применения.  
Поскольку ниобат лития как фаза переменного состава обладает широкой 
областью гомогенности на фазовой диаграмме (44,5…50,5 моль. % Li2O  
при температуре плавления 1460 K, т. е. почти 6 моль. %), его свойствами 
можно управлять в широких пределах изменением стехиометрии и легиро-
ванием. Особенностью ниобата лития является размытый максимум кри-
вой солидуса на фазовой диаграмме Li2O–Nb2O5 при значении 48,65 мол. %, 
где R = 0,946, а не при 50 мол. %, что соответствовало бы стехиометриче-
скому составу (R = [Li/Nb] = 1). Только при этом значении состав расплава 
соответствует составу твердой фазы. В связи с этим такой состав расплава 
называется конгруэнтным (congruent — соответствующий) [1]. Дефицит 
лития приводит к разупорядочению катионной подрешетки — порядок 
следования лития и ниобия внутри кислородных октаэдров вдоль оси тре-
тьего порядка нарушается. Вакантные места лития также могут занимать 
ионы металлов, радиусы которых соответствуют размерам пустот кисло-
родных октаэдров. В связи с этим свойством легирование кристаллов нио-
бата лития примесями двух- и трехвалентных металлов может существенно 
изменять его оптические свойства. Например, легирование так называе-
мыми нефоторефрактивными примесями, такими как катионы Mg2+, Zn2+, 
на 2 порядка снижает эффект фоторефракции при концентрациях приме-
сей выше некоторых пороговых значений [2, 3]. 

Наряду с точечными дефектами, кристаллы ниобата лития имеют 
большое число протяженных дефектов как фаза переменного состава. К 
таким протяженным дефектам относятся микровключения и кластеры 
примесных фаз Li3NbO4 и LiNb3O8, границы зерен, дислокации и дисло-
кационные нити. Точечные дефекты катионной подрешетки способству-
ют образованию протяженных дефектов, связанных с отклонением соот-
ношения компонентов расплава от стехиометрического. Все эти дефекты 
оказывают влияние как на оптические [3, 4], так и на акустические свой-
ства кристаллов [5–8].  

Наиболее чувствительным оптическим методом изучения дефектов 
кристаллической структуры является спектроскопия комбинационного 
рассеяния света (КРС) первого и второго порядков. Наряду с ангармо-
низмом колебаний, несовершенства структуры приводят к уменьшению 
времени жизни собственных колебаний решетки и тем самым к ушире-
нию линий комбинационного рассеяния света, проявлению линий других 
симметрий в данной поляризационной геометрии рассеяния, возраста-
нию интенсивности низкочастотной области спектра и нарушению пра-
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вил отбора по волновому вектору. Результатом, например, нарушения 
правил отбора по волновому вектору может быть проявление в спектрах 
первого порядка плотности акустических или оптических колебаний 
значительной части зоны Бриллюэна.  

В работе проведен анализ спектров КРС конгруэнтных образцов ниоба-
та лития, имеющих различную степень несовершенства структуры при тем-
пературах, далеких от структурного фазового перехода, в целях выяснения 
характера изменений квазиупругого рассеяния света, обусловленного де-
фектами решетки. Степень дефектов стехиометрии образцов оценивалась 
по акустическому поглощению, измеренному радиотехническим методом. 

Методика эксперимента. Исследуемые в настоящей работе конгруэнт-
ные кристаллы ниобата лития LiNbO3 выращены в НПО «ФОНОН»  
в воздушной атмосфере методом Чохральского из расплава конгруэнтного 
состава с неконтролируемыми примесями в исходной шихте Li2O–Nb2O5. 
Для оценки влияния дислокаций и других макродефектов на добротность 
пьезорезонаторов из ниобата лития изменялись условия выращивания: 
скорость вытягивания затравки из расплава варьировалась в различных 
экспериментах в диапазоне значений 5…23 мм/ч. При этом частота враще-
ния затравки оставалась неизменной: 15 мин–1. Осевой градиент составлял 
3…5 С/мм. Установлено, что уменьшение скорости вытягивания приводит 
к резкому уменьшению плотности дислокаций в кристаллах ниобата лития 
[9]. В настоящее время выращивание кристаллов ниобата лития хорошего 
качества с низкой концентрацией собственных дефектов проводится при 
значениях скорости вытягивания кристалла из расплава, не превышающих 
0,1…0,3 мм/ч, и осевого градиента не более 1 С/мм. 

Спектры КРС исходных образцов с измеренными добротностями (ти-
па I) сравнивались со спектрами КРС на образцах другого происхождения, 
выращенных в условиях контролируемых примесей (тип II). 

Стехиометрические и конгруэнтные монокристаллы ниобата лития 
LiNbO3 (образцы типа II) с контролируемыми примесями выращены в 
ИХТРЭМС КНЦ РАН в воздушной атмосфере методом Чохральского из 
расплава Li2O–Nb2O5 с 58,6 мол. % Li2O и конгруэнтного расплава соответ-
ственно. Для конгруэнтного расплава применялась гранулированная шихта 
конгруэнтного состава (48,6 мол. % Li2O), полученная методом синтеза-
грануляции. Концентрация посторонних примесей в шихте для таких об-
разцов контролировалась и не превышала 5 · 10–4 мас. %. Скорость вытяги-
вания 1,1 мм/ч, частота вращения 14 мин–1. Осевой градиент 1 С/мм [10]. 
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Образцы типа I для исследований спектров КРС вырезались из моно-
доменизированных кристаллов в форме прямоугольных параллелепипе-
дов размерами 9 × 7 × 5 мм, ребра которых совпадали с направлениями 
кристаллографических осей X, Y, Z. Грани образцов полировались.  

Спектры КРС возбуждались линией 514,5 нм аргонового лазера и  
регистрировались на модернизированном двойном монохроматоре  
ДФС-24, оснащенном системой счета фотонов. Мощность возбуждающе-
го излучения не превышала 2 мВт. Спектры регистрировались с разреше-
нием 1…2 см–1. Обработка спектров проводилась с использованием про-
граммы OriginPro 8, точность определения значений частоты, ширины и 
интенсивности линий составляла ± 2 см–1, ± 3 см–1 и 6 % соответственно. 

Образцы типа II для исследований спектров КРС вырезались из мо-
нодоменизированных кристаллов в форме прямоугольных параллелепи-
педов размерами 8 × 7 × 6 мм, ребра которых совпадали с направлениями 
кристаллографических осей X, Y, Z. Грани образцов полировались.  

Спектры КРС возбуждались линией 514,5 нм аргонового лазера Spectra 
Physics (модель 2018-RM) и регистрировались спектрографом T64000 
(Horiba Jobin Yvon) с использованием конфокального микроскопа. Обра-
ботка спектров проводилась с помощью пакета программ Horiba LabSpec 5.0 
и Origin 8.1. Точность определения значений частоты, ширины и интенсив-
ностей линий составляла ± 1 см–1, ± 3 см–1 и 5 % соответственно. 

Измерения акустической добротности проводились на образцах нио-
бата лития типа I со срезами (Y + 36 ) резонансным радиотехническим 
методом на частоте 300 МГц. Всего было изготовлено пять образцов с 
различными значениями измеренных добротностей. 

Экспериментальные результаты. При комнатной температуре ниобат 
лития является одноосным кристаллом и принадлежит орторомбической 
пространственной группе симметрии R3c (C3v). Точечная группа симметрии 
3m. Элементарная ячейка содержит две формульные единицы или 10 ато-
мов. Согласно неприводимому представлению пространственной группы 
R3c, распределение по симметрии колебаний в центре зоны Бриллюэна име-
ет вид [11]: 5А1 + 5А2 + 10Е. Из них (1А + 1Е) являются акустическими, а 
остальные — оптическими. Таким образом, в спектрах КРС и ИК-погло-
щения должны проявляться колебания симметрии 4А1 + 9Е. 

Спектры КРС одного из образцов конгруэнтных кристаллов типа I с 
наибольшим значением добротности Q = 1,45·104, записанные в геомет-
рии рассеяния X(ZZ)Y, приведены на рис. 1, а. В этой геометрии рассея-
ния активны четыре колебания A1(TO)-типа симметрии. В спектре наря-
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ду с четырьмя модами A1(TO)-типа симметрии проявляются и моды 
E(TO+LO)-типов симметрии. Кроме того, в спектре наблюдаются допол-
нительные особенности: широкая полоса в области частоты 120 см–1, поло-
сы при значениях 690 и 750 см–1, не принадлежащие фундаментальным 
колебаниям структуры ниобата лития. В качестве сравнения на рис. 1, б 
приведены спектры КРС конгруэнтного и стехиометрического кристаллов 
ниобата лития типа II, выращенных из очищенной шихты с контролируе-
мыми примесями, в геометрии рассеяния ( ) ,Y ZZ Y  в которой должны 
наблюдаться фундаментальные колебания A1(TO)-типа симметрии. 

 
 

Рис. 1. Спектры КРС конгруэнтного 
кристалла ниобата лития типа I  

при температуре 294 K для поляри- 
зационной геометрии X(ZZ)Y: 

а — конгруэнтный кристалл ниобата 
лития типа I; б, в — спектры КРС кон-

груэнтного (1) и стехиометрического (2) 
образцов ниобата лития типа II в диапа-

зоне значений частоты 5…800 см–1 и  
в низкочастотном диапазоне значений 

5…250 см–1 в масштабе 4:1 по сравнению 
со спектрами, приведенными на рис. 1, б 

 
Значения частот и полуширин линий, найденные после обработки 

спектров КРС кристаллов обоих типов, приведены в табл. 1. Данные экс-
перимента показывают следующее: наблюдается значительное различие 
значений ширин фундаментальных линий для кристаллов типов I и II, 
что свидетельствует о разном происхождении шихты, используемой  
в процессе выращивания. Этот параметр характеризует степень несовер-
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шенства, или степень дефектности, образцов. Кроме того, наблюдаемое в 
спектрах КРС образцов типа I большое число дополнительных линий 
также свидетельствует о значительной степени дефектности структуры. 

Таблица 1 
Значения частот и полуширин фундаментальных и дополнительных линий  

в спектрах КРС кристаллов различного происхождения  
при температуре 294 K 

Мода 

Конгруэнтный  
кристалл типа I 

Кристалл типа II 
конгруэнтный стехиометрический 

Частота, 
см–1 

Полуширина 
, см–1 

Частота, 
см–1 

Полуширина 
, см–1 

Частота, 
см–1 

Полуширина 
, см–1 

A1(TO)-тип симметрии 
1A1(TO) 252 36 254 30,2 256 32 
2A1(TO) 279 17 276 12,9 275 13,2 
3A1(TO) 335 15 333 9,8 335 11 
4A1(TO) 636 42 633 24,9 630 33,4 

E(TO)-тип симметрии 
1E(TO) 153 15 151 10,6 152 11 
2E(TO) 195 – – – 180 – 
3E(TO) 238 13 235 11,2 237 11,8 
4E(TO) 264 17 266 13,7 262 13,7 
5E(TO) 326 21 320 15,6 322 16,3 
6E(TO) 373 32 370 25 368 26,6 
7E(TO) 432 16 430 13,3 431 17 
8E(TO) 580 29 581 22,6 580 23,3 
9E(TO) – – – – 610 – 

Отмеченные звездочкой на рис. 1, а пики 152, 369 и 432 см–1 соответ-
ствуют фундаментальным колебаниям E(TO)-типа симметрии, проявляю-
щимся в этой геометрии рассеяния вследствие нарушения ориентации кри-
сталла или ориентации поляризатора относительно идеального расположе-
ния осей X, Y, Z, а также при возрастании деполяризации рассеянного света 
в результате несовершенства структуры. Кроме того, в спектре на рис. 1, а 
детектируются линии с частотами 120, 478, 530, 690 и 750 см–1, не относящи-
еся к фундаментальным колебаниям какого-либо разрешенного типа сим-
метрии.  

Обсуждение результатов. Расчеты в соответствии с первыми принци-
пами динамики решеточных колебаний ниобата лития, выполненные в ра-
ботах [12–14], не подтверждают близких к указанным частотам фундамен-
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тальных колебаний как разрешенных в спектрах КРС, так и запрещенных 
типов симметрии, включая колебания A2-типа симметрии. Сравнение кри-
вых, приведенных на рис. 1, а и б, показывает, что в конгруэнтных кристал-
лах обоих типов присутствует широкая полоса в диапазоне значений часто-
ты 100…120 см–1, которая не регистрируется в стехиометрических образцах 
типа II (рис. 1, в). Регистрация низкочастотных спектров КРС в диапазоне 
значений температуры 100…440 K не обнаруживает возрастания интен-
сивности полосы на частоте 120 см–1, характерной для спектров второго 
порядка [15, 16]. В то же время при нагреве конгруэнтных образцов от 400 
до 1200 K обнаруживается существенный сдвиг и аномальное уширение 
низкочастотной моды 274 см–1, проходящей через моду 254 см–1 [17]. При 
этом полоса в области частоты 120 см–1 резко возрастает по интенсивности 
и сливается с крылом линии квазиупругого рассеяния, интенсивность кото-
рого также резко увеличивается. Можно предположить, что происхождение 
полосы в области частоты 120 см–1 в конгруэнтных образцах связано с 
плотностью акустических состояний, которая проявляется в спектрах КРС 
вследствие нарушения правил отбора по волновому вектору, связанному  
с дефектами стехиометрии. В пользу такого предположения свидетельствует 
тот факт, что спектральная форма этой полосы меняется в различных гео-
метриях рассеяния, а также то, что при повышении температуры происхо-
дит сильное взаимодействие между фундаментальным колебанием 274 см–1, 
проявляющим сдвиг частоты с температурой и полосой. Это приводит  
к аномальному уширению моды и резкому возрастанию интенсивности по-
лосы. Такое поведение характерно для взаимодействия колебательной моды  
с двухчастичным колебательным возбуждением — в данном случае плотно-
стью состояний акустических фононов (TA + TA)- или (TA + LA)-ветвей.  
В работах [18, 19] на основе данных по неупругому рассеянию медленных 
нейтронов [20] в ниобате лития рассчитана плотность акустических состоя-
ний дисперсионных (TA + LA)-ветвей и однофононная спектральная плот-
ность колебаний при условии взаимодействия низкочастотной фундамен-
тальной моды 254 см–1 с двухфононным акустическим спектром. Расчеты 
показали хорошее согласие со спектрами КРС первого порядка в ниобате 
лития при различных значениях температуры.  

Происхождение полосы в области 120 см–1 можно проверить путем 
наведения такого рода дефектов в процессе выращивания и регистрации 
спектров КРС на образцах с предварительно измеренными акустически-
ми добротностями.  
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Низкочастотные спектры КРС об-
разцов ниобата лития типа I при различ-
ных значениях акустической добротно-
сти, записанные в геометрии рассеяния 
X(ZZ)Y, соответствующей колебаниям А1(TO)-типа симметрии, приведены 
на рис. 2. Интенсивность полосы в области частоты 120 см–1 значительно 
увеличивается при уменьшении значения добротности от 1,45 · 104 до  
0,35 · 104. Рост интенсивности полосы 120 см–1 коррелирует с уширением 
линий фундаментальных колебаний 254 и 274 см–1. Между интенсивностью 
рассматриваемой полосы и акустической добротностью существует прямая 
зависимость: с уменьшением добротности (увеличением акустического по-
глощения) интенсивность полосы возрастает по логарифмическому закону. 
Значения добротности образцов и интенсивности полосы приведены ниже: 

Добротность Q, 104   .............................  0,35   0,52   0,85   1,17   1,45 
Интенсивность, отн. ед.  .....................  0,71   0,58   0,31   0,24    0,09 

Данные, приведенные выше, аппроксимируются линейным законом 
вида 
 ( ) log ,I Q a Q b  (1) 

где a = –0,994  0,069; b = 4,25  0,27. Достоверность аппроксимации со-
ставляет 0,98, что соответствует коэффициенту корреляции R = 0,99.  
Зависимость интенсивности полосы 120 см–1 от добротности образцов 
приведена на рис. 3. Преобразованное соотношение (1) 
 exp / ,Q C I a  (2) 

где exp( / ),С b a  в частности, может быть использовано для построе-
ния калибровочной кривой определения добротности конгруэнтных об-
разцов ниобата лития по интенсивности низкочастотной линии 120 см–1, 

Рис. 2. Низкочастотные спектры КРС 
образцов ниобата литияА1(ТО)-типа 
симметрии, полученные в геометрии 
X(ZZ)Y, при значениях акустической 

добротности 1,45 · 104 (1), 1,17 · 104 (2),  
0,85 · 104 (3), 0,52 · 104 (4) и 0,35 · 104 (5) 
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принадлежащей, по-видимому, максимуму плотности акустических со-
стояний. Следует отметить, что при исследовании различных способов 
выращивания номинально чистых кристаллов ниобата лития [21] обна-
ружена существенная корреляция между интенсивностью линии на ча-
стоте 120 см–1 в спектрах КРС и молярным составом флюса K2O в исход-
ной шихте. Интенсивность полосы 120 см–1 возрастает пропорционально 
концентрации дефектов (дислокаций) в соответствии с результатами, 
приведенными в работах [22, 23]. 

Результаты настоящей работы показывают, что, во-первых, обсужда-
емая линия действительно может являться важным количественным 
признаком дефектности структуры ниобата лития. Во-вторых, высокая 
степень корреляции интенсивности линии и акустической добротности 
образцов указывает на происхождение полосы как особенности плотно-
сти акустических состояний, проявляющейся в спектре первого порядка 
в результате нарушения правил отбора по волновому вектору во все уве-
личивающейся области зоны Бриллюэна вследствие возрастания плотно-
сти дислокаций и увеличения областей искажения идеальной решетки. 
Проявление акустической плотности состояний в спектрах усиливается  
в результате взаимодействия фундаментального колебания и двухфонон-
ной акустической зоны через затухание. Об этом механизме свидетель-
ствует существенное уширение линий 254 см–1 и 274 см–1 фундаменталь-
ных колебаний с ростом дефектности кристалла (см. рис. 3) и корреляция 
этого уширения с интенсивностью полосы 120 см–1. 

Наряду с особенностями низкочастотных спектров ниобата лития, 
изучена связь между интенсивностью квазиупругого рассеяния света и 
дефектностью образцов. Для этого были построены зависимости интен-
сивности рассеяния света на частотах 70, 50, 40, 30, 20 и 10 см–1 для об-
разцов с различными добротностями. Все спектры нормировались на 

 

Рис. 3. Зависимость интенсивности 
полосы 120 см–1 в кристаллах ниобата 
лития от акустической добротности 

(штриховой линией показана аппрок-
симация эмпирических данных (0) ли-
нейным законом; штрихпунктирной 
линией показана зона достоверности 
аппроксимации параметров получен-

ной зависимости с 95 % вероятностью) 
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уровень возбуждающей линии. Значения интенсивностей при различных 
значениях частоты в образцах с различными добротностями приведены  
в табл. 2. 

Таблица 2 
Значения интенсивности КРС образцов в зависимости  

от различных значений добротности 

Добротность Q, 104 Частота, см–1 

70 50 40 30 20 10 
0,35 0,69 0,98 1,20 1,44 1,75 2,34 
0,52 0,50 0,69 0,78 1,05 1,23 1,43 
0,85 0,24 0,26 0,37 0,46 0,53 0,61 
1,17 0,11 0,10 0,16 0,21 0,25 0,28 
1,45 0,05 0,06 0,10 0,15 0,16 0,17 

Зависимость интенсивности КРС от добротности образцов при раз-
личных значениях частоты, приведенных в табл. 2, показана на рис. 4. 
Аппроксимация эмпирических данных с наибольшей достоверностью 
описывается экспоненциальным законом вида 
 I(Q) = I0 + A exp(–BQ). (3) 

Рис. 4. Зависимость интенсивности рассеяния света от добротности конгруэнт-
ных образцов ниобата лития при значениях частоты 70 (1), 50 (2), 40 (3), 30 (4), 

20 (5), 10 см–1 (6) (штрихпунктирными линиями показаны результаты 
аппроксимации) 

Значения параметров аппроксимации с соответствующими погреш-
ностями приведены в табл. 3. Приближение данных по рассеянию также 
проводилось и степенным законом. Однако достоверность аппроксима-
ции степенным законом ниже, а погрешность определения параметров 
выше, чем у использованного экспоненциального приближения. 
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Таблица 3 

Параметры аппроксимации экспериментальных данных по соотношению (3) 

Частота, см–1 I0 S0 А SA В SВ D 

70 –0,05056 0,01825 1,42127 0,03275 1,8495 0,10756 0,9993 
50 –0,03876 0,06084 2,33435 0,24488 2,3288 0,38261 0,9924 
40 0,022 0,02235 2,83066 0,1154 2,5122 0,14078 0,9990 
30 –0,01411 0,09166 3,14233 0,28753 2,1631 0,35597 0,9930 
20 –2,517 · 10–4 0,06872 3,96374 0,26891 2,3092 0,24913 0,9968 
10 0,08853 0,01783 6,37468 0,15853 2,9794 0,07856 0,9997 

Примечание. S0, SA, SВ — стандартные ошибки I0, А и В. 
 
Следует отметить, что точность аппроксимации возрастает при 

уменьшении частоты крыла линии Рэлея. Для одноосного сегнетоэлек-
трика ниобата лития характерны крупномасштабные дефекты: границы 
зерен, дислокации, линии дислокаций, параллельные оси спонтанной по-
ляризации. Кроме того, при концентрациях дефектов выше некоторой 
критической, дальнодействующие силы могут приводить к образованию 
сверхструктуры — упорядочению дефектных областей чаще в направле-
нии оси спонтанной поляризации или близкой к ней. Поэтому естествен-
но ожидать роста интенсивности рассеяния света на низких частотах, где 
основной вклад дает квазиупругое рассеяние света на крупномасштабных 
неоднородностях [24]. Возрастание интенсивности квазиупругого рассе-
яния света с увеличением концентрации дефектов описывалось в модели 
взаимодействия ангармонического осциллятора через затухание с релак-
сацией акустических колебаний на дефектах. В этой модели интенсив-
ность квазиупругого рассеяния света выражается соотношением [25, 26]: 
 ,I Q   

2

0 22

2 22 2
2 2 2 2 00 2 22 2

1
, 1 .

( )
1 1

Q Q
Q

n T
Q Q QQ

Q Q

(4) 

Здесь 0, 0 — частота и затухание оптической моды 2А1(ТО)-типа сим-
метрии 274 и 13 см–1 соответственно; параметр взаимодействия оптиче-
ской моды с релаксатором на дислокациях (Q) и время релаксации (Q) 
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зависят от добротности измеряемых образцов, а следовательно, от кон-
центрации дислокаций. Параметрами аппроксимации интенсивности 
квазиупругого рассеяния света соотношением (4) при различных значе-
ниях добротности образцов были затухание моды 2А1(ТО)-типа симмет-
рии 0, параметр связи осциллятора с релаксатором (Q) и время релак-
сации (Q). Результаты аппроксимации спектров квазиупругого рассея-
ния света по соотношению (4) приведены на рис. 5, значения параметров 
аппроксимации спектров квазиупругого рассеяния света — в табл. 4. 

Рис. 5. Интенсивность КРС в образцах ниобата лития (штриховыми линиями 
показаны результаты аппроксимации) при различных значениях добротности 

0,35·10–4 (1), 0,52 · 10–4 (2), 0,85·10–4 (3), 1,17 · 10–4 (4) и 1,45 · 10–4 (5) 

Таблица 4 

Параметры, использованные для приближения данных рассеяния  
по соотношению (4)  

Добротность 
Q, 10–4 0, см–1 

0, см–1 (Q), см–1 (Q), см Коэффициент 
корреляции 

1,45 274 – 49,07 0,023 0,984 
1,17 274 5,52 53,06 0,0236 0,995 
0,85 274 12,20 81,59 0,025 0,998 
0,52 274 53,55 117,78 0,028 0,998 
0,35 274 113,35 142,5 0,031 0,994 

 
Последний столбец табл. 4 содержит значения коэффициентов корре-

ляции между рядами данных эксперимента по КРС в зависимости от часто-
ты и значениями функции в выражении (4). Корреляция между наборами 
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данных очень высока, что указывает на высокую достоверность аппрокси-
мации соотношением (4), которое учитывает взаимодействие оптического 
фонона с плотностью акустических фононов, активных в спектре в резуль-
тате нарушения правил отбора по волновому вектору при наличии дисло-
каций в образцах. Константа взаимодействия между оптическим фононом 
и релаксацией акустических фононов на дислокациях зависит от плотности 
дислокаций, поэтому этот параметр зависит от добротности образцов через 
коэффициент поглощения звука. Тот же механизм лежит в основе зависи-
мости времени релаксации от добротности образцов: с возрастанием плот-
ности дислокаций увеличивается плотность конденсата акустических фо-
нонов на дислокациях, в результате эффективная масса дислокационных 
петель и нитей возрастает, что приводит к росту времени релаксации. 

Заключение. Исследованы спектры квазиупругого рассеяния света в 
конгруэнтных кристаллах ниобата лития с дефектами стехиометрии. Экс-
перименты проводились на образцах, выращенных при различных скоро-
стях вытягивания; напряжения, возникающие в образцах при таких усло-
виях, приводили к образованию дислокаций с плотностью, пропорцио-
нальной скорости вытягивания затравки. Степень дефектности образцов 
оценивалась по акустической добротности, измеренной резонансным ра-
диотехническим методом. С возрастанием концентрации дефектов (в дан-
ном случае дислокаций) происходило существенное уширение линий низ-
кочастотных оптических мод А1(ТО)-типа симметрии с одновременным 
возрастанием интенсивности квазиупругого рассеяния света на крыле ли-
нии Рэлея. Поведение интенсивности рэлеевского рассеяния на дефектах 
хорошо описывается в модели взаимодействия квазигармонического ос-
циллятора с затуханием и медленными движениями акустических мод на 
дефектах с характерным временем релаксации (С), где С — концентрация 
дислокаций. Сила связи между оптической модой и релаксацией акустиче-
ских фононов на дефектах 2(С) зависит от концентрации дефектов, и связь 
между этими возбуждениями происходит через затухание. Хорошее согла-
сие эксперимента с использованной моделью позволило оценить характер 
зависимости затухания оптического фонона, силу связи и время релакса-
ции от концентрации дефектов: эти величины экспоненциально возраста-
ют при уменьшении акустической добротности (увеличении плотности 
дислокаций) в образцах.  

Высокая чувствительность интенсивности полосы в области 120 см–1 
и квазиупругого рассеяния света от концентрации дефектов могут слу-
жить количественными признаками степени дефектности структуры. 
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Причем построение калибровочной кривой для определения добротно-
сти при комнатной температуре из спектров рассеяния света можно про-
водить двумя способами: 1) по интенсивности рассеяния линии резонан-
са акустических фононов на частоте 120 см–1 по соотношению (2); 2) по 
интенсивности квазиупругого рассеяния света на низких частотах по со-
отношению (3). Таким образом, полученные результаты позволяют по 
спектрам КРС оценить степень дефектности структуры конгруэнтных 
кристаллов ниобата лития. 
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Abstract Keywords 
The paper investigates quasielastic light scattering 
spectra at a temperature of 296 K in lithium niobate 
samples of various degrees of imperfection as measured 
by means of the acoustic quality factor. We performed a 
quantitative spectrum analysis in the 0−70 cm–1 
frequency range for samples with different Q-factor 
values in a model accounting for the connection 
between a low-frequency optical mode of the A1(TO) 
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symmetry type and the acoustic density of states 
observed in a spectrum as a result of violating the 
wavevector selection rule in a stoichiometrically de-
fective crystal. The results of comparing these simu-
lations to experimental data show that stoichiometrical 
defects significantly contribute to the quasielastic light 
scattering intensity in congruent lithium niobate crystals 
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